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В работе с помощью компьютерного моделирования методом молекулярной 
динамики исследованы особенности фокусировки и перефокусировки атомов, распы-
ленных с поверхности грани (001) Ni. Показано, что при переходе кристалла из пара-
магнитного в ферромагнитное состояние наблюдается уменьшение числа фокусиро-
ванных и перефокусированных распыленных атомов. Изучена эволюция распределе-
ний распыленных атомов с одновременным разрешением по энергии и полярному уг-
лу при изменении азимутального угла и энергии связи атомов на поверхности.  
 
ВВЕДЕНИЕ 
 
К настоящему времени опубликовано большое число исследований анизотро-
пии двумерного углового распределения атомов, распыленных с поверхности низко-
индексных граней монокристалла под действием ионной бомбардировки, являющейся 
одним из сложных эффектов, отражающих анизотропию структуры поверхности кри-
сталлов. Картина углового распределения распыленных атомов чувствительна к типу 
облучаемой ионами грани кристалла [1–3]. Очень важным в теории распыления явля-
ется вопрос, какой механизм является ответственным за формирование особенностей 
двумерного углового распределения атомов, распыленных с поверхности монокри-
сталла, с разрешением по энергии. В [4–7] представлено обсуждение механизмов фо-
кусировки атомов, распыленных с поверхности низкоиндексных граней монокристал-
ла, по полярному и азимутальному углам, в том числе с разрешением по энергии.  
В ряде работ была предложена своя классификация механизмов фокусировки 
распыленных атомов. В частности, в [8] представлена классификация цепочек столк-
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новений, приведших к распылению атома, с разделением на F (фокусированные), С 
(дефокусированные), CF и FC (смешанные директоны), введенные в [8]. В [9] пред-
ложена классификация распыленных атомов, формирующих анизотропию двумерно-
го углового распределения, по разнице n номеров атомных слоев кристалла для атома, 
от которого получил импульс распыленный атом, и первоначального положения рас-
пыленного атома, Δ0, Δ1, Δ2, Δ3. Для описания формирования особенностей полярного 
углового распределения распыленных атомов с разрешением по энергии в [5, 10] 
предложена классификация распыленных атомов с разделением на сильно блокиро-
ванные по полярному углу и остальные распыленные атомы. Для сильно блокирован-
ных распыленных атомов отклонение по полярному углу в направлении нормали к 
поверхности при эмиссии атома вследствие его рассеяния на атомах поверхности 
больше отклонения в сторону от нормали к поверхности вследствие преломления на 
плоском потенциальном барьере.  
Отметим также ряд важных для настоящей работы результатов исследований. 
В [11] было обнаружено, что при малых энергиях бомбардирующих ионов распреде-
ление распыленных атомов по полярному углу в каскаде столкновений, пересекаю-
щем поверхность, не имеет максимумов вблизи плотноупакованных направлений 
<011>. При этом в угловом распределении распыленных атомов наблюдались макси-
мумы эмиссии, которые по своей угловой ширине и направлениям формирования со-
ответствовали наблюдаемым пятнам Венера. В [12] было показано, что блокировка 
траекторий эмитируемых атомов в сторону меньших полярных углов и по азимуталь-
ному углу является одним из основных механизмов формирования наблюдаемых пя-
тен Венера.  
В расчетах эмиссии атомов с поверхности граней (001) Ni и (111) Ni, в частно-
сти, с разрешением по энергии, наблюдались максимумы в двумерном угловом рас-
пределении распыленных атомов, которые по своей угловой ширине и направлениям 
формирования соответствовали экспериментально наблюдаемым максимумам эмис-
сии – пятнам Венера [5]. Таким образом, формирование экспериментально наблюдае-
мых пятен Венера в двумерном угловом распределении атомов, распыленных с по-
верхности монокристалла, оказалось возможным объяснить действием только по-
верхностного механизма фокусировки. На стадии эмиссии происходит сильное пере-
распределение вылетающих атомов по углам и энергии, такое, что, стадия эмиссии 
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играет важную роль в формировании углового и энергетического распределений рас-
пыленных атомов.  
Для описания формирования особенностей распределения распыленных ато-
мов по полярному и азимутальному углам с разрешением по энергии в [6, 7] предло-
жена классификация распыленных  атомов  с  разделением  на  “собственные” по ази-
мутальному углу и “несобственные” атомы: фокусированные и перефокусированные. 
Для несимметричных относительно направления <100> интервалов азимутального 
угла j формирование сигнала распыленных атомов происходит за счет “собствен-
ных” атомов, начальный угол вылета которых j0 принадлежит интервалу углов j, и 
фокусировки “несобственных” атомов: фокусированных атомов, рассеянных на бли-
жайшем атоме линзы из двух ближайших к эмитируемому атому атомов поверхности, 
и перефокусированных атомов, рассеянных на дальнем атоме линзы (рис. 1). Для фо-
кусированных атомов угол j и угол φ0 лежат по одну сторону от направления  <010> 
на центр линзы из двух ближайших к эмитируемому атому атомов поверхности, для 
перефокусированных атомов – по разные стороны от этого направления. Таким обра-
зом, фокусировка атомов идет к центру линзы из двух атомов, а перефокусировка – 
через центр линзы из двух атомов поверхности. Эффект перефокусировки был обна-
ружен в [4, 11] и исследован в ряде работ, например, в [6, 7].  
В настоящей работе ставилась задача изучить вклад фокусированных и пере-
фокусированных атомов в формирование распределений распыленных атомов по уг-
лам и энергии, изучить вопрос о выделении перефокусированных атомов в общем 
сигнале эмитированных атомов и исследовать изменения распределения распылен-
ных атомов с разрешением по углам и энергии при переходе грани (001) Ni из пара-
магнитного (p) состояния в ферромагнитное (f).  
 
МОДЕЛЬ РАСЧЕТА 
 
Расчеты были проведены для эмиссии атомов с поверхности грани (001) Ni. 
Поверхность кристалла моделировалась 20 атомами поверхности, ближайшими к узлу 
решетки, из которого происходила эмиссия атома (модель 21 атома). Фрагмент грани 
(001) Ni, используемый в расчете, представлен на рис. 1. Подобная модель использо-
валась в наших работах [7, 13].  
Для расчета эмиссии атомов использовался метод молекулярной динамики. 
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Взаимодействие эмитируемого атома с атомами поверхности в модели описывалось 
потенциалом отталкивания, а на достаточно большом удалении атома от поверхности 
был введен плоский потенциальный барьер. В качестве потенциала взаимодействия 
атом–атом был использован потенциал Борна–Майера:  
 
         )/exp()( brArU -=       (1) 
 
с параметрами A = 23853.96 эВ и b = 0.196 Ǻ для взаимодействия двух атомов Ni из 
работы [14]. Энергия связи составляла 4.435 эВ.  
Атом выбивался из узла на поверхности с энергией Е0 под углами J0 (началь-
ный полярный угол, отсчитывался от нормали к поверхности) и φ0 (начальный азиму-
тальный угол, φ0 = 90° соответствовал направлению <010> на центр линзы из двух 
ближайших к эмитируемому атому атомов поверхности). Начальная энергия Е0 изме-
нялась от 0.5 эВ до 100 эВ. Шаг по Е0 составлял 0.01 эВ. Шаг по φ0 был равен 0.5°, 
шаг по 1 – cosJ0 составлял 1/450. Было использовано начальное распределение эми-
тируемых атомов по углам и энергии cosJ0/E02 [15, 16]. Таким образом, распределе-
ние эмитируемых атомов по начальному азимутальному углу φ0 было изотропным.  
Считалось, что распыление происходит только за счет атомов поверхностного 
слоя. Это допущение вполне оправдано ввиду того, что для мишеней, состоящих из 
средних по массе и тяжелых атомов, вклад атомов поверхностного слоя в распыление 
является доминирующим (88,6 % для случая ионной бомбардировки Cu [17], 82% для 
случая ионной бомбардировки Мо [18]). Обсуждение некоторых особенностей и кор-
ректности модели, используемой в настоящей работе, приведено также в работе [4].  
Расчеты были выполнены с использованием ресурсов суперкомпьютерного 
комплекса МГУ “Ломоносов” [19, 20].  
 
РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ 
 
Об изменении числа фокусированных и перефокусированных  
распыленных атомов при магнитном фазовом переходе   
 
В настоящей работе проведено моделирование эмиссии атомов с грани (001) 
Ni при переходе из парамагнитного (p) состояния в ферромагнитное (f). Фазовый пе-
реход моделировался изменением потенциала взаимодействия атом–атом и изменени-
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ем поверхностной энергии связи (смотри также [21–24]).  
В ферромагнитном состоянии взаимодействие атомов включает в себя спино-
вое обменное взаимодействие. Для атомов Ni оно было рассчитано в работе [25]. До-
бавка к потенциалу взаимодействия двух атомов Ni в ферромагнитном состоянии от-
рицательна:  
 
).8112.0exp(16.5)( 2rrU f --=D              (2) 
 
Здесь ΔUf ( r ) измеряется в эВ, а r – в Ǻ. Кроме того при переходе в f-состояние уве-
личивается энергия связи атомов Eb. Увеличение энергии связи атома при p–f перехо-
де для грани (001) Ni было рассчитано в работе [21] и оценивается в 5%. Таким обра-
зом, в f-состоянии потенциал отталкивания двух атомов Ni менее жесткий, а энергии 
связи атома на поверхности больше, чем в p-состоянии.  
При p–f переходе наблюдается уменьшение числа всех распыленных, фокуси-
рованных и перефокусированных по азимутальному углу распыленных атомов на 
4.49% (5.48%), 9.04% (6.07%) и 8.44% (8.91%) соответственно при изменении потен-
циала взаимодействия атом–атом (изменении энергии связи). Таким образом, сигналы 
фокусированных и перефокусированных атомов оказываются более чувствительны-
ми, чем сигнал всех распыленных атомов, к изменению магнитного состояния мише-
ни. Под влиянием каждого из двух факторов вклад фокусированных и перефокусиро-
ванных атомов в распыление уменьшается на 2.62% (0.35%) и 0.28% (0.25%) соответ-
ственно. Таким образом, для этих групп атомов изменения потенциала взаимодейст-
вия и энергии связи дают вклад в одну сторону (в сторону уменьшения). Это можно 
объяснить тем, что при p–f переходе потенциал взаимодействия атом–атом становит-
ся менее жестким, а энергия связи увеличивается, что затрудняет вылет этих групп 
атомов. Напротив, вклад “собственных” по азимутальному углу атомов увеличивается 
на 2.90% (0.60%) при p–f переходе.  
 
Об эволюции распределений фокусированных и перефокусированных  
распыленных атомов с изменением угла наблюдения  
 
В [4, 5, 10, 26] был обнаружен и исследован немонотонный сдвиг максимума 
полярного углового распределения распыленных атомов с ростом их энергии. В осно-
ве эффекта лежит конкуренция двух факторов: блокировки эмитируемых атомов в 
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сторону нормали к поверхности в процессе вылета и преломления на плоском потен-
циальном барьере. Такой сдвиг максимума полярного углового распределения распы-
ленных атомов с ростом их энергии также наблюдался экспериментально [27].  
В распределениях с одновременным разрешением по энергии и полярному уг-
лу для фиксированных интервалов углов j отчетливо различаются отдельные хребты 
– максимумы распределений для фокусированных и перефокусированных атомов 
(рис. 2). Верхний хребет образован в основном фокусированными атомами, нижний – 
только перефокусированными атомами. Максимум распределения перефокусирован-
ных атомов наблюдается в области энергии и полярных углов, при которых нет выле-
та других групп атомов. Таким образом, в экспериментах с разрешением по углам и 
энергии оказывается принципиально возможным выделить отдельно сигнал только 
перефокусированных атомов.  
Показано, что отчетливо различающиеся отдельные хребты – максимумы рас-
пределений для фокусированных и перефокусированных атомов – смещаются в сто-
рону меньших полярных углов при сдвиге азимутального угла от центра линзы. Об-
наружено, что при таком изменении азимутального угла происходит уменьшение 
максимальной энергии перефокусированных атомов и фокусированных атомов, фор-
мирующих низкоэнергетическую часть распределения. При этом наблюдается расши-
рение области углов j0 вблизи направления на центр линзы, при которых не происхо-
дит распыления фокусированных и перефокусированных атомов, и соответственно 
сужение областей углов j0, при которых происходит распыление фокусированных и 
перефокусированных атомов.  
При p–f переходе обнаружены заметные сдвиги максимумов распределений 
фокусированных и перефокусированных атомов в сторону больших энергий и боль-
ших полярных углов (рис. 2). Наблюдается также значительное уменьшение области 
тени для Ni в ферромагнитном состоянии.  
 
Условия лучшего разрешения максимумов распыленных  
фокусированных и перефокусированных атомов  
 
Обнаружено, что при увеличении значения энергии связи максимумы распре-
делений фокусированных и перефокусированных атомов также заметно смещаются в 
сторону больших полярных углов и больших значений энергии. Максимум перефоку-
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сированных атомов смещается более чем на 1.2 эВ при увеличении энергии связи ме-
нее чем на 0.6 эВ. Обсуждается вопрос о лучшем разрешении максимумов фокусиро-
ванных и перефокусированных атомов. Для фиксированных интервалов полярного 
угла эти максимумы может разделять 2-4 эВ и более при ширине максимумов менее 
1-2 эВ (рис. 3), а для фиксированных интервалов энергии они могут отстоять на 15-
40° при достаточно малой угловой ширине. Анализ результатов показывает, что, по-
видимому, нужно выбирать материалы с большей энергией связи для лучшего разре-
шения максимумов распыленных фокусированных и перефокусированных атомов.  
 
ВЫВОДЫ 
 
С помощью модели молекулярной динамики исследованы особенности фоку-
сировки и перефокусировки атомов, эмитированных с поверхности грани (001) Ni, по 
азимутальному углу при формировании интегрального числа распыленных атомов и 
распределений распыленных атомов с разрешением одновременно по полярному углу 
и энергии.  
Показано, что при p–f переходе наблюдается уменьшение числа всех распы-
ленных, фокусированных и перефокусированных по азимутальному углу распылен-
ных атомов. При этом сигналы фокусированных и перефокусированных атомов ока-
зываются более чувствительными, чем сигнал всех распыленных атомов, к измене-
нию магнитного состояния мишени.  
Обнаружено, что при сдвиге азимутального угла наблюдения от центра линзы 
происходит уменьшение максимальной энергии перефокусированных атомов и фоку-
сированных атомов, формирующих низкоэнергетическую часть распределения. При 
этом наблюдается расширение области углов j0 вблизи направления на центр линзы, 
при которых не происходит распыления фокусированных и перефокусированных 
атомов.  
Выявлено, что максимумы фокусированных и перефокусированных атомов 
оказались чувствительны к изменению энергии связи и магнитного состояния мише-
ни. С увеличением энергии связи происходит сильное смещение максимумов фокуси-
рованных и перефокусированных атомов в сторону больших энергий.  
Обсуждается вопрос о лучшем разрешении максимумов фокусированных и 
перефокусированных атомов. Анализ результатов показал, что, по-видимому, нужно 
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выбирать материалы с большей энергией связи для лучшего разрешения максимумов 
распыленных фокусированных и перефокусированных атомов.  
 
СПИСОК ЛИТЕРАТУРЫ 
 
1. Wehner G.K. // J. Appl. Phys. 1955. V. 26. № 8. P. 1056.  
2. Юрасова В.Е., Плешивцев Н.В., Орфанов И.В. // ЖЭТФ. 1959. Т. 37. № 4. С. 966.  
3. Rübesame D., Niedrig H. // Radiat. Eff. Def. Solids. 1996. V. 138. № 1-2. P. 49.  
4. Корсакова О.С., Алешкевич В.А., Самойлов В.Н., Никитин А.М. // Поверхность. 
Рентген., синхротр. и нейтрон. исслед. 1997. № 2. С. 77.  
5. Самойлов В.Н., Корсакова О.С., Елесин В.А. // Изв. РАН. Сер. физ. 2000. Т. 64. № 
4. С. 821. Samoilov V.N., Korsakova O.S., Elesin V.A. // Bull. Russ. Acad. Sci. Phys. 
2000. V. 64. № 4. P. 661.  
6. Самойлов В.Н., Носов Н.В. // Поверхность. Рентген., синхротр. и нейтрон. исслед. 
2014. № 3. С. 81.  
7. Самойлов В.Н., Мусин А.И., Ананьева Н.Г. // Изв. РАН. Сер. физ. 2016. Т. 80. № 2. 
С. 122. Samoilov V.N., Musin A.I., Ananieva N.G. // Bull. Russ. Acad. Sci. Phys. 2016. 
V. 80. № 2. P. 109.  
8. Shulga V.I. // Radiat. Eff. 1984. V. 82. № 3-4. P. 169.  
9. Rosencrance S.W., Burnham J.S., Sanders D.E. et al. // Phys. Rev. B. 1995. V. 52. № 8. 
P. 6006.  
10. Samoilov V.N., Tatur A.E., Kovaleva N.A., Kozhanov A.E. // Nucl. Instrum. Methods 
Phys. Res. B. 1999. V. 153. № 1-4. P. 319.  
11. Samoilov V.N., Korsakova O.S., Rodionova E.L. et al. // Ion Beam Modification of Ma-
terials. Eds. Williams J.S. et al. Amsterdam, The Netherlands: Elsevier Science B.V. 
1996. P. 710.  
12. Williams G.J., King B.V. // Nucl. Instrum. Methods Phys. Res. B. 1999. V. 153. № 1-4. 
P. 314.  
13. Samoilov V.N., Tatur A.E., Yastrzhembsky V.I. // Radiat. Eff. Def. Solids. 1997. V. 142. 
№ 1-4. P. 323.  
14. Shulga V.I. // Radiat. Eff. 1980. V. 51. № 1-2. P. 1.  
15. Thompson M.W. // Phil. Mag. 1968. V. 18. № 152. P. 377.  
16. Sigmund P. // Phys. Rev. 1969. V. 184. № 2. P. 383.  
 -9- 
17. Shapiro M.H. // Nucl. Instrum. Methods Phys. Res. B. 1989. V. 42. № 2. P. 290.  
18. Chakarov I.R., Cherepin V.T., Karpuzov D.S. et al. // Nucl. Instrum. Methods Phys. Res. 
B. 1989. V. 39. № 1-4. P. 81.  
19. Воеводин Вл.В., Жуматий С.А., Соболев С.И. и др. // Открытые системы. 2012. № 
7. С. 36.  
20. Sadovnichy V., Tikhonravov A., Voevodin Vl., Opanasenko V. // Contemporary High Per-
formance Computing: From Petascale toward Exascale, Boca Raton, USA: CRC Press, 
2013. P. 283.  
21. Самойлов В.Н., Эльтеков В.А., Юрасова В.Е. // Вестник Моск. ун-та. Сер. 3. Физи-
ка. Астрономия. 1986. Т. 27. № 2. С. 87.  
22. Eltekov V.A., Samoylov V.N., Yurasova V.E., Motaweh H.A. // Nucl. Instrum. Methods 
Phys. Res. B. 1986. V. 13. № 1-3. P. 443.  
23. Ананьева Н.Г., Матвеев А.Н., Самойлов В.Н. // Вестник Моск. ун-та. Сер. 3. Физи-
ка. Астрономия. 1989. Т. 30. № 6. С. 63.  
24. Туляков Н.Ю., Левкович-Маслюк Ф.Л., Самойлов В.Н. // Поверхность. Рентген., 
синхротр. и нейтрон. исслед. 2011. № 4. С. 34.  
25. Кувакин М.В. Некоторые задачи теории распыления. Дис. … канд. физ.-мат. наук. 
М.: МГУ, 1979. 147 с.  
26. Шпиньков В.И., Самойлов В.Н. // Поверхность. Рентген., синхротр. и нейтрон. ис-
след. 2009. № 3. С. 73.  
27. van Veen A. Sputtering and Scattering by Interaction of Low Energy Noble Gas Ions 
with Monocrystalline Metal Surfaces. Ph.D. Thesis. Univ. Utrecht, The Netherlands, 
1979. 177 p.  
 -10- 
 
FOCUSING EFFECTS FOR ATOMS SPUTTERED FROM THE (001) Ni  
FACE WITH ENERGY AND ANGULAR RESOLUTION  
 
V. N. Samoilov, A. I. Musin  
 
Faculty of Physics, M. V. Lomonosov Moscow State University, Moscow, 119991 Russia 
 
e-mail: samoilov@polly.phys.msu.ru 
 
 Peculiarities of the focusing and overfocusing of atoms sputtered from the surface of 
(001) Ni face are studied with the use of molecular dynamics computer simulations. It is 
discovered that the numbers of focused and overfocused sputtered atoms decrease under the 
transition of the (001) Ni face from the paramagnetic to the ferromagnetic state. The evolu-
tion of the two-dimensional energy and polar angle resolved distributions of sputtered atoms 
when changing the azimuthal angle and the binding energy of atoms at the surface is inves-
tigated.  
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ПОДПИСИ К РИСУНКАМ 
 
Рис. 1. Рассеяние атома при вылете с поверхности и классификация эмитированных 
атомов по азимутальному углу φ (а). Представлена только линза, состоящая из двух 
атомов: ближайших к вылетающему атому соседей в плоскости поверхности. Фраг-
мент грани (001) Ni, используемый в расчете (модель 21 атома) (б). Вылет атома про-
исходит из узла 1. Показана линза из двух атомов 2 и 3 – ближайших к вылетающему 
атому соседей в плоскости поверхности, и атом 4, на которых происходит рассеяние 
эмитируемого атома.  
 
Рис. 2. Распределения распыленных атомов одновременно по 1 – cosJ и энергии E 
для интервала азимутальных углов j [76.5о, 79.5о] при эмиссии с грани (001) Ni в па-
рамагнитном состоянии (а) и ферромагнитном состоянии (б). Верхний хребет образо-
ван в основном фокусированными атомами, нижний – только перефокусированными 
атомами.  
 
Рис. 3. Распределения распыленных атомов по энергии E при эмиссии с грани (001) 
Ni для полярных углов вылета J [49.9o, 51.5o] и интервала азимутальных углов j 
[76.5о, 79.5о]. Значение энергии связи 4.435 эВ (а) и 5 эВ (б). Левый максимум образо-
ван в основном фокусированными атомами, правый – только перефокусированными 
атомами.  
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